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RINGKASAN 
Proses-proses fisika fundamental mikroskopis yang melibatkan interaksi atom-atom 
sulit sekali diamati dengan mata telanjang.  Hal ini karena perangkat pengamatan 
yang memadai belum ada atau sulit untuk dibuat dan tidak murah.  Oleh karena itu 
pada umumnya pengajaran fisika terutama di SMA untuk proses-proses yang 
melibatkan atom-atom (abstrak) belum mampu dilakukan di laboratorium sekolah.  
Hal ini berpotensi gambaran proses mikro fisika yang diajarkan kurang difahami dan 
dimengerti siswa. Metode dinamika molekul merupakan salah satu metode komputasi 
dalam fisika yang popular untuk mensimulasikan gerak partikel, atom, molekul 
sampai untuk obyek berukuran besar seperti planet dalam galaksi.  Dengan metode 
dinamika molekul gerak atom-atom suatu cairan dapat diprediksi dengan baik bahkan 
dapat divisualisikan dengan sangat menarik dan informatif. Penelitian ini bertujuan 
untuk merancang model pembelajaran interaktif untuk mata pelajaran fisika 
khususnya mengenai konsep fisika misalkan perubahan wujud zat dengan besaran 
fisis titik leleh (melting point), yang merupakan informasi sangat penting dari 
fenomena tersebut.  Kelebihan dari model pembelajaran ini adalah siswa dapat lebih 
memahami gambaran mikroskopik seperti struktur bahan selama proses perubahan 
wujud zat, pergerakan atom-atom selama proses pelelehan dapat dianalisis dan 
diperagakan secara visual.  Dengan model pembelajaran yang interaktif dan inovatif 
ini maka diyakini akan memberi dampak meningkatkan minat dan kemampuan siswa 
dalam memahani salah satu konsep fisika tersebut dengan lebih baik.  Penerapan 
metode dinamika molekuler di tingkat SMA sepengetahuan penulis belum banyak 
(pernah) dilakukan.  Dengan memperkenalkan lebih dini salah satu metode komputasi 
ini, maka sekaligus juga akan menumbuhkan daya kreasi siswa SMA untuk 
mempelajari dan mengembangkan metode-metode fisika komputasi yang lain pada 
problem-problem fisika lain. 
Kata Kunci: desain inovatif pembelajaran fisika, metode dinamika molekul, 
fisika mikroskopik 
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PRAKATA 
 
Puji syukur kehadirat Allah SWT yang telah memberikan rahmat dan hidayah-Nya. 
Penelitian dengan judul “Desain Inovatif Model Belajar Mengajar Fisika Berbasis 
Metode Dinamika Molekul Untuk Menjelaskan Proses-Proses Fisika Mikroskopik” 
ini disusun selama kurang lebih delapan bulan (diluar masa penulisan proposal). 
Dilatar belakangi oleh ketertarikan Tim Peneliti terhadap perkembangan serta 
dampak yang besar ICT dalam dunia pendidikan, akhirnya penelitian ini dapat selesai 
tepat pada waktunya setelah juga memperoleh berbagai saran, kritik, dan masukan 
dari kalangan rekan sejawat di Universitas Terbuka (UT) dan Universitas Jember 
(UNEJ).  
Ucapan Terimakasih dari Tim Peneliti dihaturkan kepada Dikti dan Rektor 
Universitas Terbuka beserta jajarannya yang telah mengijinkan Kami turut 
berpartisipasi dalam Hibah Penelitian Pekerti. Terimakasih juga kami sampaikan 
kepada Ketua LPPM UT beserta stafnya yang selalu membantu tim Peneliti dalam 
sisi administratif penelitian. Selanjutnya terimakasih diucapkan Tim Peneliti kepada 
Kepala Pusat Komputer dan Jurusan Fisika di Universitas Jember serta beserta jajaran 
dan stafnya, karena atas bantuan Beliau-Beliau-lah Kami dapat memperoleh 
informasi yang memadai sebagai intisari dari kegiatan penelitian ini. Kepada pihak 
lain yang 
belum disebutkan karena keterbatasan, kami turut menyampaikan ungkapan 
terimakasih. Semoga segala budi baik yang ditujukan kepada kami dapat menjadi 
berkah bagi pihak-pihak bersangkutan. 
Semoga laporan penelitian ini dapat dibaca dan dimanfaatkan dalam khasanah 
implementasi ICT dalam pengembangan mutu pendidikan di Indonesia pada 
umumnya di pendidikan menengah di Indonesia pada khususnya. 
 
Tangerang Selatan, Desember 2013 
Tim Peneliti 
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BAB 1. PENDAHULUAN 
 
Proses-proses fisika tidak semuanya dapat diamati secara visual.  Terutama proses-
proses fisika fundamental mikroskopis yang melibatkan interaksi atom-atom sulit 
sekali diamati dengan mata telanjang.  Hal ini karena perangkat pengamatan yang 
memadai belum ada atau sulit untuk dibuat dan tidak murah.  Oleh karena itu pada 
umumnya pengajaran fisika terutama di SMA untuk proses-proses yang melibatkan 
atom-atom (abstrak) belum mampu dilakukan di laboratorium sekolah.  Hal ini 
berpotensi gambaran proses mikro fisika yang diajarkan kurang difahami dan 
dimengerti siswa.   
 Metode dinamika molekul merupakan salah satu metode komputasi dalam 
fisika yang popular untuk mensimulasikan gerak partikel, atom, molekul sampai 
untuk obyek berukuran besar seperti planet dalam galaksi.  Dengan metode dinamika 
molekul gerak atom-atom suatu cairan dapat diprediksi dengan baik bahkan dapat 
divisualisikan dengan sangat menarik dan informatif.  Secara ringkas metode simulasi 
dinamika molekul ini memerlukan informasi posisi-posisi (koordinat) awal partikel, 
atom atau obyek penyusun sistem sebelum simulasi, kondisi lingkungan yang akan 
disimulasikan (temperatur, tekanan, rapat partikel, dan lain-lain), fungsi potensial 
untuk interaksi antar partikel, atom, molekul atau obyek yang akan disimulasikan dan 
spesifikasi obyek yang disimulasikan (massa, muatan, jumlah atom, dan lain-lain).  
Pada dasarnya dinamika molekul memerlukan informasi yang akurat untuk fungsi 
potensial interaksi tersebut. Semakin akurat fungsi potensial yang menggambarkan 
interaksi antar partikel, atom dan molekul maka semakin akurat hasil simulasi yang 
kita dapatkan.  Di lain pihak, metode dinamika molekul sebenarnya berangkat dari 
pemikiran menyelesaikan persamaan gerak Newton kedua ( dt
pdF

= ) untuk sistem 
dinamik yang dievaluasi dengan syarat awal yang diketahui, dengan gaya interaksi 
dapat diperoleh dari diferensial negatif fungsi potensial.  Solusi persamaan gerak 
Newton ini adalah trayektori sistem yaitu kumpulan koordinat partikel/atom/molekul 
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yang membentuk lintasan gerak sepanjang waktu.  Dengan demikian metode 
dinamika molekul secara prinsip dapat diterapkan untuk sistem yang sangat kecil 
(mikroskopis atomistik) sampai untuk sistem sangat besar seperti gerak planet 
menurut orbit tertentu.  Berdasarkan informasi trayektori sistem dan teori fisika 
statistik selanjutnya dapat diprediksi besaran-besaran termodinamik sistem seperti 
temperatur akhir, tekanan akhir, energi total, enthalpi sistem dan sebagainya. 
 Pelajaran fisika adalah salah satu dari beberapa mata pelajaran yang dianggap 
sulit bagi siswa SMA.  Salah satu prediksi mengapa siswa sulit mempelajari fisika 
adalah siswa dituntut harus dapat memahami fenomena fisis yang terjadi lebih dulu, 
kemudian baru berusaha memecahkan problem fisis terkait dengan rumusan 
matematika yang tepat dan solusinya.  Dilain pihak minat siswa mempelajari fisika 
juga sangat ditentukan apakah siswa tertarik dengan konsep fisika yang diajarkan 
guru di sekolah.  Untuk semua pelajaran, kesuksesan siswa mempelajari 
matapelajaran tentu juga bergantung pada minat siswa pada mata pelajaran itu 
sendiri.   Hal ini seperti yang dikemukakan oleh Druxes dan Slemsen (1986) bahwa 
ada beberapa masalah  pada pelajaran fisika antara lain:  (a) Pelajaran fisika “tidak 
disukai“, (b) Pelajaran fisika itu berat, (c) Pelajaran fisika tidak “aktual”, (d) 
Pelajaran  fisika itu eksperimental. 
Penelitian ini bertujuan untuk merancang model pembelajaran interaktif untuk 
mata pelajaran fisika khususnya mengenai konsep fisika perubahan wujud zat dengan 
besaran fisis titik leleh (melting point) yang merupakan informasi sangat penting dari 
fenomena tersebut.  Kelebihan dari model pembelajaran ini adalah siswa dapat lebih 
memahami gambaran mikroskopik struktur bahan selama proses perubahan wujud 
zat, pergerakan atom-atom selama proses pelelehan dapat dianalisis dan diperagakan 
secara visual.  Dengan model pembelajaran yang interaktif dan inovatif ini maka 
diyakini akan memberi dampak meningkatkan minat dan kemampuan siswa dalam 
memahani salah satu konsep fisika tersebut dengan lebih baik.  Penerapan metode 
dinamika molekuler di tingkat SMA sepengetahuan penulis belum banyak (pernah) 
dilakukan.  Dengan memperkenalkan lebih dini salah satu metode komputasi ini, 
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maka sekaligus juga akan menumbuhkan daya kreasi siswa SMA untuk mempelajari 
dan mengembangkan metode-metode fisika komputasi yang lain pada problem-
problem fisika lain.  Sebagai gambaran, kemajuan dan perkembangan sains dan 
teknologi modern tidak terlepas dari penerapan dan pengembangan metode-metode 
fisika komputasi yang menuntut solusi yang semakin kompleks yang hanya dapat 
ditangani oleh kemampuan komputasi dan komputer.  Adapun penelitian yang 
relevan tentang simulasi dinamika molekul diwaktu yang lalu dan menunjukkan 
kesinambungan pemikiran dapat divisualisasikan sebagai berikut. Pertama, Artoto 
Arkundato,dkk (2009) meneliti tentang perhitungan koefisien difusi logam Fe dalam 
Pb cair dengan metode dinamika molekuler, kemudian dilanjutkan dengan Artoto 
Arkundato,et al. (2010) meneliti tentang Corrosion study of Fe in a stagnant liquid 
Pb by molecular dynamics methods. Sehingga untuk usulan penelitian selanjutnya 
diharapkan terdapat kesinambungan pemikiran dengan penelitian sebelumnya namun 
lebih diarahkan dalam dunia kependidikan yaitu simulasi metode dinamika molekul 
jika diterapkan untuk membantu pembelajaran dikelas. 
Dari sekumpulan hasil-hasil penelitian tersebut nampak alur pemikiran dan kegiatan 
penelitian yang saat ini diusulkan merupakan kelanjutan dari penelitian yang sudah 
pernah dilakukan. Perlu disampaikan di sini bahwa disamping penelitian yang 
dilakukan oleh peneliti sendiri, banyak juga topik atau judul penelitian yang 
dilakukan oleh para peneliti lainnya yang nanti akan dikaji relevansinya. Berdasarkan 
latar belakang di atas, maka rumusan masalah dalam penelitian ini adalah : 
Bagaimana merancang pembelajaran fisika interaktif dengan menggunakan Metode 
Dinamika Molekul Kode dalam mata pelajaran fisika Sekolah Menengah Atas pada 
materi proses-proses fisika mikroskopik, Mengujicoba Metode Dinamika Molekul 
pada mata pelajaran fisika untuk siswa Sekolah Menengah Atas untuk materi yang 
berkaitan dengan proses-proses fisika mikroskopik. Materi yang ditampilkan dalam 
Metode Dinamika Molekul adalah materi fisika proses-proses fisika mikroskopik 
untuk Sekolah Menengah Atas sesuai dengan kurikulum yang berlaku. Pembelajaran 
interaktif yang dibuat hanya dalam model tutorial dan simulasi.  Pembelajaran 
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interaktif Fisika yang dibahas dari sisi siswa. Materi pembelajaran fisika dalam 
bentuk tutorial dan simulasi. 
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 BAB 2. TINJAUAN PUSTAKA 
 
A.   Model Pembelajaran Fisika Interaktif 
Model pembelajaran fisika yang tepat sangat diperlukan untuk dapat meningkatkan 
kemampuan siswa dalam memahami pelajaran fisika.  Model tradisional yaitu 
memberikan pelajaran fisika di kelas dan di laboratorium secara umum sudah baik, 
namun banyak sekali proses-proses fisika yang tidak dapat diberikan kepada siswa 
dengan mudah seperti proses-proses atom (mikroskopis dan abstrak) yang tidak dapat 
dilihat dan diamati langsung oleh siswa di laboratorium, terutama karena alat yang 
digunakan untuk pengamatan tidak ada karena pada umumnya peralatan pengukuran 
proses-proses mikroskopis adalah sangat mahal.  Untuk itu perlu ada rancangan 
model pembelajaran lain yang dapat membantu untuk pembelajaran proses-proses 
mikroskopis fisika selain model tradisional. 
Pembelajaran fisika yang interaktif merupakan model pembelajaran yang diharapkan 
mampu meningkatkan minat belajar siswa.  Secara umum pelajaran Fisika adalah 
pelajaran yang termasuk sulit dipelajari oleh siswa SMA.  Hal ini karena menuntut 
siswa untuk memiliki kemampuan matematika sekaligus logika yang baik untuk 
dapat memahami dan menjelaskan proses-proses fisika yang terjadi.  Dalam hal ini 
sering sekali gambaran proses fisika yang terjadi bersifat abstrak seperti halnya 
interaksi antar atom-atom selama terjadinya proses pelelehan zat.  Untuk itu model 
pembelajaran yang bersifat interaktif dan memudahkan proses belajar-mengajar perlu 
dirancang.   Salah satu model pembelajaran interaktif adalah penggunaan program 
komputer untuk dapat menghitung dan mensimulasikan proses fisika.  Simulasi 
dinamika molekul adalah metode simulasi yang salah satunya dapat menggambarkan 
proses-proses mikroskopik atom dengan menggunakan program komputer yang 
dirancang. 
 
B. Simulasi Dinamika Molekul dalam Fisika Mikroskopik 
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1. Persamaan Gerak dan Fungsi Potensial 
Gerak partikel klasik dapat diprediksi evolusi geraknya berdasarkan hukum gerak 
Newton yang kedua yang sangat terkenal yaitu, 
iii Frm
 =          (1) 
dengan iF

adalah gaya total yang bekerja pada partikel ke i.  Untuk sistem yang 
konservatif, gaya total tersebut dapat diturunkan dari fungsi potensial U, 
i
N
i r
rrrrUF 

∂
∂
−=
), . . .,,( 321
       (2) 
Potensial antar-atom (interatomic potential) U(r) seperti telah disampaikan diatas 
adalah hal yang krusial untuk simulasi dinamika molekul.  Problem fisis dengan 
demikian telah disederhanakan dengan hanya mencari rumusan yang tepat untuk 
fungsi energi potensial tersebut sebagai fungsi dari hanya koordinat-koordinat atom.  
Untuk sistem 3D, pers.(1) untuk N atom yang saling berinteraksi dapat dituliskan 
menjadi: 
 ,       (3) 
Dengan vektor jarak  dan gaya yang bekerja pada atom ke i adalah 
 dengan i = 1,2,3,...,N.  Dengan demikian dapat kita pisahkan  3N 
buah persamaan: 
        
 (4a) 
        
 (4b) 
        
 (4c) 
 Percepataan partikel selanjutnya dapat diberikan oleh persamaan berikut, 
11 
 
        (5) 
Berdasarkan pers.(1) atau (4) maka trayektori sistem { ),( tri

} dapat diperoleh dengan 
mengintegralkan persamaan orde dua tersebut, dengan memberikan posisi-posisi awal 
semua atom dan juga kecepatan-kecepatan awal atom.  Pada umumnya potensial 
untuk sistem material adalah rumit sehingga persamaan gerak Newton perlu 
dipecahkan secara numerik.  Berdasarkan Ackland (2011) salah satu fungsi  potensial 
yang sangat terkenal yang sering digunakan adalah potensial Lennard-Jonnes yang 
dapat dikonversi menjadi gaya berbentuk  
 ∑
≠ 















−







−=
N
ij i ji j
ji
L J
i rr
rrf
81 4
2 )(
4 8 σσ
σ
ε 
     (6) 
Pada persamaan tersbut r adalak jarak antar partikel/atom/molekul ke i dan j,  
adalah parameter potensial untuk jarak, dan  adalah parameter p   
energi.   
 Untuk menggambarkan interaksi antar atom-atom logam, digunakan fungsi 
potensial EAM (embedded atomic methods).  Fungsi potensial ini merupakan energi 
potensial yang diformulasikan cocok untuk logam [9] yang berbentuk, 
 ∑∑
≠≠
+





=
ji
i j
ji
i ji rrFU )()( 21 α ββα φρ      (7) 
Dengan I adalah jarak antaran atom ke  dan ,  adalah fungsi potensial 
pasangan,   adalah kontribusi untuk rapat muatan elektron dari atom  tipe  pada 
lokasi  atom , dan  adalah fungsi (embedding) yang menggambarkan energi yang 
diperlukan untuk menempatkan atom  tipe  ke dalam awan elektron.  Untuk 
menyederhanakan problem, maka perhitungan hanya diperhitungkan untuk radius 
tertentu dari sekian banyak atom dan elektron yang ada.  Untuk sistem dari satu jenis 
elemen, seperti yang dilakukan pada penelitian ini, maka ada tiga fungsi scalar yang 
harus ditentukan: Fungsi interaksi pasangan, fungsi embedding dan fungsi kontribusi 
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awan elektron.  Untuk sistem alloy dua jenis elemen maka potensial EAM 
memerlukan tujuh fungsi:  tiga untuk interaksi pasangan (A-A, A-B, B-B), dua fungsi 
embedding, dan dua fungsi kontribusi awan elektron. Umumnya fungsi-fungsi ini 
diberikan dalam format tabel.  Berdasarkan IPRP (2012) Berbagai potensial EAM 
untuk logam dapat diunduh dari website NIST [10]. 
 
Selanjutnya yang tak kalah penting adalah algoritma yang digunakan untuk 
memecahkan secara numerik persamaan gerak partikel, pers.(4).  Salah satu algoritma 
yang digunakan adalah algoritma Verlet-Velocity yang sangat popular dimana  
kecepatan, percepatan dan posisi dihitung bersama pada waktu t: 
       (8) 
      (9) 
dengan ∆t  adalah selisih waktu antara dua posisi yang berturutan (time mesh), a 
adalah percepatan dan v adalah kecepatan. Percepatan didefiniskan berdasarkan 
pers.(5).   
 
 
2. Metode Dinamika Molekul 
Metode MD adalah termasuk metode simulasi atom yang menelaah fenomena 
mikroskopis (atom) menggunakan pendekatan makroskopik (menggunakan 
hukum Newton). Dinamika molekul adalah salah satu bentuk simulasi 
atomistik, yaitu menggambarkan  atom-atom dan molekul-molekul ayng 
berinteraski dalam periode waktu tertentu berdasarkan rumusan fundamental 
fisika tertentu, untuk memberikan satu gambaran gerak atom-atom tersebut. 
Sistem kompleks dapat mengandung sejumlah besar atom, yang secara analitik 
persamaan matematik yang mengaturnya sulit/tidak mungkin dipecahkan, 
namun dengan pendekatan numerik MD dapat ditangani. Oleh karena itu 
simulasi MD menjembatani antara “teori” dan “eksperimen” dan dapat 
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dipandang sebagai “eksperimen virtual”. Dinamika molekul adalah disiplin 
khusus dari pemodelan molekul dan simulasi komputer , dan ditangani 
berdasarkan mekanika statistik. Secara mendasar simulasi MD sangat 
bergantung pada bentuk fungsi potensial yang digunakan untuk mewakili 
model interaksi sistem. (http://en.wikipedia.org/wiki/Dynamics_(mechanics). 
Dalam metode dinamika molekul, maka hal yang paling pokok adalah 
bagaimana memecahkan persamaan gerak newton ( F = ma) secara numeric 
yang sesuai dengan sistem yang sedang diteliti. Dalam hal ini gaya untuk 
sistem yang konservatif dapat diperoleh dari rumusan potensial sistem. Ada 
berbagai bentuk fungsi potensial dan yang paling sederhana adalah potensial 
setangkup (pair potential) sehingga energi potensial total dapat diambil 
sebagai jumlah dari kontribusi energi pasangan-pasangan atom. Salah satu  
contoh  potensial  ini  yang  sering digunakan  adalah  potensial  Lennard-
jones 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
BAB 3. TUJUAN PENELITIAN DAN MANFAAT PENELITIAN 
 
A. Tujuan Penelitian 
1) Sebagai alat bantu visual untuk membantu guru dalam menjelaskan proses-
proses fisika mikroskopik pada pembelajaran fisika 
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2) Sebagai panduan dan pelengkap dalam proses kegiatan belajar mengajar fisika 
khususnya proses-proses fisika mikroskopik untuk siswa Sekolah Menengah 
Atas.  
3) Sebagai alat bantu siswa dalam belajar yang dapat digunakan secara mandiri.  
4) Pengganti   sarana   alat bantu eksperimen yang tidak tersedia   di laboratorium.  
Luaran penelitian terdiri atas  
1)  prototipe media pembelajaran fisika yang berupa simulasi yang dapat 
diterapkan dalam   pembelajaran fisika di SMA,  
2)  makalah yang akan disajikan pada seminar nasional di dalam negeri, dan 
3)  artikel  yang dimuat di jurnal nasional/internasional. 
 
B. Manfaat Penelitian 
Manfaat yang diharapkan dari hasil penelitian adalah  
(1) merupakan sumbangan pemikiran untuk bidang fisika dan pembelajaran fisika,  
(2) sebagai bahan masukan  pengembangan bahan pengayaan dan bantuan belajar, 
khususnya untuk mata kuliah yang terkait dengan pembelajaran fisika, dan  
(3) latihan melakukan penelitian dan pengembangan kualifikasi dosen dalam bidang 
penelitian dan penulisan karya ilmiah. 
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BAB 3. METODE PENELITIAN 
 
Penelitian ini merupakan penelitian dan pengembangan (Research and Development) 
model pembelajaran, khususnya berupa produk pembelajaran melalui simulasi 
dinamika molekul untuk mata pelajaran fisika topik perubahan wujud benda. 
Penelitian & pengembangan (Research and Development) ini terdiri dari tiga tahap, 
dengan uraian penjelasan yang telah dimodifikasi dan diselaraskan dengan tujuan dan 
kondisi penelitian yang sebenarnya, seperti yang digambarkan secara ringkas pada 
tabel 1. 
Tabel .1 
Tahapan Pengembangan Model 
Tahap Langkah Aktivitas 
Pra Pengembangan 
Model 
1 
 
Penelusuran pustaka 
Penelitian pendahuluan 
Analisa kebutuhan 
Pengembangan 
Model 
2 
 
3 
 
4 
Pembuatan Desain Simulasi 
Evaluasi Formatif 
Uji Coba Awal  
Kajian ahli dengan ahli materi dan  ahli media 
Perbaikan  
Dikarenakan terbatasnya waktu untuk penerapan model dilakukan pada tahun kedua 
penelitian 
Penerapan Model 5 
 
 
6 
Uji Coba Lapangan  
Uji coba pada guru fisika dan siswa kelas X di 
sekolah sekitar tangerang selatan 
Perbaikan Operasional 
Penyempurnaan simulasi dinamika molekul  
 
16 
 
Rangkaian pengembangan model pembelajaran fisika yang menggunakan simulasi 
dinamika molekul tercantum pada gambar 1. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Gambar 1. Prosedur Pengembangan Desain Simulasi Dinamika Molekul  
untuk Pembelajaran Fisika 
 
Untuk tahun pertama tahapan penelitian dilakukan sampai dengan tahapan 
pengembangan model yaitu sampai dengan langkah ke empat. Pengembangan 
prototipe awal simulasi dinamika molekul dilakukan di 2 tempat TPP dari bulan mei-
november 2013 dan di TPM pada semester ganjil tahun ajaran 2013.   
 
1. Pengembangan Simulasi 
Metode simulasi yang salah satunya dapat menggambarkan proses-proses 
mikroskopik atom dirancang dengan menggunakan program komputer. Program 
simulasi dinamika yang digunakan adalah LAMMPS, yang dapat diunduh dari 
website http://lammps.sandia.gov.  Kode LAMMPS dipilih karena mempunyai 
banyak fasilitas untuk perhitungan-perhitungan besaran fisis yang ingin diketahui 
[11]. Berikut adalah tahapan pengembangan simulasi dan implementasinya serta 
diagram alur untuk mengoperasikan  simulasi tersebut. Simulasi MD (molecule 
1. Pra Pengembangan 
Model 
a. Penelusuran pustaka 
b. Penelitian pendahuluan 
c. Analisis kurikulum SMA 
(pemilihan topik yang 
 
2. Pengembangan Desain Simulasi berupa 
pemilihan topik dilanjutkan dengan 
pengembangan garis besar pengembangan 
multimedia kemudian  dilanjutkan dengan 
membuat story board topik yang dipilih 
dan direviu untuk memvalidasi desain 
pengembangan 
3. Uji Coba Awal Desain Simulasi 
melalui kajian ahli materi dan ahli 
media 
4. Perbaikan desain simulasi dinamika 
molekul berdasarkan masukan kajian  
ahli materi dan media tersedia 
prototipe awal 
5. Penerapan model melalui uji coba 
lapangan pada guru fisika dan siswa kelas 
X di sekolah sekitar tangerang selatan 
6. Perbaikan oprasional melalui 
penyempurnaan prototipe simulasi 
dinamika molekul 
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dinamic) umumnya mengandung beberapa tahapan: (a) Konstruksi model potensial 
interaksi U(r) untuk sistem material,(b) Inisiasi posisi-posisi r0 dan kecepatan-
kecepatan v0 (momentum), (c) Perhitungan gaya dan trayektori atom-atom dengan 
metode numerik, (metode Verlet) (d) Analisis trayektori-trayektori atom-atom sistem 
untuk mendapatkan besaran-besaran termodinamika/fisis yang dinginkan. 
Pada penelitian ini untuk mensimulasikan sistem logam yaitu memecahkan 
persamaan gerak Newton dengan algoritma Verlet kita menggunakan code (program 
komputer) yang sudah diakui kehandalannya. Program simulasi dinamika yang 
digunakan adalah LAMMPS, yang dapat diunduh dari website 
http://lammps.sandia.gov.  Menurut Plimpton,S. (1995)  Kode LAMMPS dipilih 
karena mempunyai banyak fasilitas untuk perhitungan-perhitungan besaran fisis yang 
ingin diketahui .  Gambar 1 adalah tampilan depan dari website LAMMPS tersebut. 
 
Gambar 1.  Tampilan depan website LAMMPS 
Tabel 1 adalah berbagai fitur dalam website LAMMPS dan dapat diunduh dengan 
mudah, 
Tabel 1.  Berbagai fitur yang diberikan oleh website LAMMPS 
Big Picture Code Documentation Results 
Related 
Tools 
Context 
User 
Support 
Features Download Manual Publications 
Offsite 
LAMMPS 
packages 
Authors Mail list 
Non-features SourceForge 
Developer 
Guide 
Pictures 
Pizza.py 
Toolkit 
History 
MD to 
LAMMPS 
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glossary 
FAQ 
Latest 
Features & 
Bug Fixes 
Tutorials Movies 
Other 
codes 
Funding 
User Scripts 
and HowTos 
Wish list 
Unfixed 
bugs 
Commands Benchmarks . 
Open 
source 
Workshops 
 
Selanjutnya bagaimana simulasi sistem logam Aluminium dapat dilakukan langkah-
langkahnya dapat diringkas dalam diagram alur sebagai berikut (Gambar 2): 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
(2) Unduh code LAMMPS (pilih 
Windows) dari 
http://lammps.sandia.gov 
dan menyimpan ke PC 
dalam folder sembarang 
(2)  Unduh file potensial EAM 
(pilih misal untuk Al) dari 
http://www.ctcms.nist.gov/p
otentials/ simpan di folder 
yang sama 
(3)  Buat file script untuk input 
LAMMPS dengan nama 
sembarang dalam folder 
yang sama 
 (4) Jalankan code LAMMPS 
dari command prompt  C:\ 
(6) Buat analisis, kesimpulan  
dan visualisasi dari hasil 
 (5)  Unduh code vizualisasi 
Jmol   dari 
www.jmol.org dan 
simpan di folder yang 
sama 19 
 
  
 
Gambar 2.  Diagram alir langkah-langkah pengembangan simulasi 
 
 
(1)  Buat folder sembarang terlebih dahulu misal dengan nama SIMULASI 
dengan cara:  klik icon Start Windows di pojok kiri bawah layar komputer, 
pilih All Programs, pilih Accessories, klik Command Prompt lalu ketikan 
perintah mkdir SIMULASI, maka kita akan mendapatkan folder bernama 
SIMULASI.  Semua pekerjaan simulasi akan dilakukan dalam folder ini.  
Kode LAMMPS Windows kemudian dapat diunduh dari website 
http://lammps.sandia.gov seperti pada Tabel 1 untuk fitur Download.  Untuk 
dapat mengunduh maka PC harus terhubung ke internet.  Pilih kode lammps 
windows yaitu lmp_win_no-mpi.exe  untuk mode serial (bukan parallel).  
Simpan kode ini dalam folder SIMULASI.   
(2)  Untuk menjalankan simulasi dinamika molekuler dengan code LAMMPS 
maka memerlukan dua file penting yaitu (1)  File potensial dan (2) File script 
input untuk semua parameter dan konfigurasi awal atom serta kontrol 
simulasi yang diinginkan.  Buatlah nama file script dalam ekstensi (*.txt) 
atau (*.dat).  Dalam studi ini potensial EAM untuk Aluminium 
(Al_FM.eam.fs) di unduh dari Laboratory for Materials Modeling and 
Simulations dengan website http://cms.sjtu.edu.cn/....[12].  Simpan file 
Al_FM.eam.fs dalam folder SIMULASI setelah diunduh.   
(3)  Script input untuk simulasi yang dijalankan untuk memprediksi temperatur 
leleh dari logam Aluminium adalah seperti di bawah ini.  Salin script ini dan 
simpan file script input ini dengan nama input_Al.dat atau input_Al.txt (jika 
file dibuat dengan notepad) dalam folder SIMULASI. Untuk memahami 
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script input ini dapat dibaca pada manual LAMMPS secara lengkap yang 
dapat diunduh dari website LAMMPS.   
(4) Untuk menjalankan simulasi LAMMPS sangat mudah.  Setelah code 
LAMMPS windows diunduh (file  lmp_win_no-mpi.exe) dan file potensial 
Al_FM.eam.fs diperoleh serta scripit input dibuat (input_Al.txt)  dan 
ketiganya diletakkan dalam satu folder SIMULASI,  lalu jalankan dari 
Command prompt C:\User\....  Atau lebih lengkapnya dari icon Start, All 
Programs, Accessories, Command Prompt, lalu setelah muncul C:\Users\ … 
dst ketik lmp_win_no-mpi.exe < input_Al.txt  (lalu tekan enter).   Maka 
simulasi lammps akan berjalan.  Untuk memehami lebih details tentang file 
script di atas, bisa dibaca di manual LAMMPS yang dapat diunduh.  Pada 
website Lammps juga banyak sekali contoh-contoh program yang dapat 
dipelajari. Selanjutnya simulasi akan berjalan sesuai dengan kontrol simulasi 
dan parameter yang ditentukan dalam script input yang dibuat. 
(5)   Untuk visualisasi unduh code Jmol (jmol.jar) untuk windows dari 
www.jmol.org dan simpan di folder SIMULASI.  Kode jmol ini membaca 
file trayektori yang dihasilkan oleh kode LAMMPS, yaitu file DUMP.  
Untuk menjalankan jmol.jar sangat mudah yaitu klik dua kali file ini dan 
kemudian file DUMP dibuka setelah jmol.jar aktif.  Bacalah manual untuk 
jmol ini dari website. 
(6)  Untuk Analisis atau memprediksi titik leleh suatu bahan dapat digunakan 
konsep perubahan fase dalam fisika statistik yaitu suhu dimana terjadi 
perubahan fase atau wujud zat adalah suhu dimana ada perubahan tiba-tiba 
volume zat (atau juga energi total sistem).  Perubahan tiba-tiba yang 
dimaksud adalah adanya satu titik (nilai) suhu yang sama maka ada beberapa 
titik (nilai) volume (atau energi total) yang berbeda. Jadi dari grafik volume 
vs suhu atau energy vs. suhu maka dapat dicari titik leleh ini.  Hasil kode 
LAMMPS diantaranya adalah data volume, energi dan suhu.  
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2. Uji Coba Model Pembelajaran Interaktif 
Langkah-langkah dalam uji coba model pembelajaran interaktif adalah sebagai 
berikut. 
      1). Uji coba pembelajaran interaktif dapat dilakukan untuk beberapa siswa 
terlebih dahulu.  Siswa diminta menjalankan tahap-tahap seperti pada Gambar 
2, dengan membaca manual LAMMPS terlebih dahulu dengan petunjuk guru.  
Bagian manual LAMMPS yang dibaca hanya pada bagian yang diperlukan 
saja, yaitu bagian menjalankan LAMMPS, bagian perintah (commands) yang 
digunakan dalam file input_Al.txt.  Guru terlebih dahulu mempelajari manual 
LAMMPS dan fitur-fitur website lammps secukupnya.  Kemudian siswa 
belajar untuk menjalankan simulasi LAMMPS menurut Gambar 2 dan 
petunjuk guru. 
     2).  Setelah siswa dapat menjalankan simulasi Al, maka siswa dapat mengubah 
berbagai nilai yang ada di file script input_Al. txt dan kemudian menjalankan 
lagi.  Kemudian siswa diminta membuat laporan sederhana mengenai cara 
kerja LAMMPS. 
     3).  Setelah kelompok siswa ini dapat menjalankan LAMMPS kemudian 
melakukan analisis dan pembahasan didampingi guru.  Setelah itu siswa 
membuat laporan akhir mengenai titik leleh bahan aluminium.  Setelah 
kelompok siswa ini berhasil untuk uji coba yang pertama, kemudian uji coba 
dilanjutkan untuk siswa dalam kelas. 
 
3.  Objek Penelitian 
Untuk mengetahui  pengaruh penggunaan pembelajaran fisika dengan metode 
dinamik kode LAMMPS  dilakukan uji coba kepada siswa SMA  dengan cara siswa 
diberikan perlakuan pembelajaran interaktif dengan topik tertentu. Sampel penelitian 
ini terbagi guru dan siswa. untuk tahap pertama 3 orang guru dan 3 orang siswa dari 3 
sekolah yang berbeda memberikan penilaian. Untuk keperluan generalisasi ke 
populasi yang lebih luas, diusahakan mereka terkonsentrasi di tiga sampai lima 
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sekolah untuk memfasilitasi kemudahan dalam pengambilan data. Data hasil 
pembelajaran interaktif fisika dengan metode dinamik kode LAMMPS diperoleh dari 
hasil wawancara dengan siswa dan pemberian kuesioner siswa setelah siswa 
diberikan perlakuan. 
4.  Metode Pengumpulan Data 
  Data hasil pembelajaran interaktif fisika dengan metode dinamik kode 
LAMMPS diperoleh dari hasil wawancara dengan siswa dan pemberian 
kuesioner siswa setelah siswa diberikan perlakuan. 
5.  Metode Analisis Data 
Analisis data dilakukan secara kuantitatif. Analisis kuantitatif dilengkapi dengan 
statistik deskriptif dalam bentuk mean dan standar deviasi dari hasil yang 
diperoleh dari instrumen yang digunakan untuk mengukur kepuasan siswa 
(dilihat dari perilaku siswa selama menggunakan simulasi, persepsi dan opini 
siswa selama mengikuti pembelajaran secara interaktif). Untuk validasi butir 
instrumen dilakukan uji Pearson Bivariat yaitu uji untuk mengukur hubungan 
diantara hasil-hasil pengamatan dari populasi yang memiliki dua varian. 
Sedangkan reliabilitas instrumen dilakukan analisis cronbach.  Sedangkan untuk 
validasi instrumen penilaian hasil simulasi dilakukan dengan bantuan validitas 
ahli. 
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BAB 5. HASIL DAN PEMBAHASAN 
A. Pengembangan Desain Simulasi Fisika Mikroskopik Metode Dinamika 
Molekul 
 
Penelitian kerjasama perguruan tinggi ini dilaksanakan dengan pertimbangan 
bahwa tim mitra di Universitas Jember memiliki kapabilitas di bidang Fisika 
dan komputasi. Perlu dijelaskan bahwa Ketua dan Anggota TPM merupakan 
Kepala dan koordinat Pusat Komputer di Universitas Jember. Hal ini 
menunjukkan kepeloporan tim TPM dalam bidangnya yang memberikan 
pertimbangan pada TPP untuk memilih tim TPM dari Universitas Jember. 
Penelitian ini akan dilaksanakan selama 2 tahun yaitu pada tahun pertama 
pengembangan model simulasi MD dan tahun kedua merupakan uji coba 
keterpakaian model simulasi MD dalam pembelajaran fisika di SMA.  
Penelitian sebelumnya telah mencoba untuk menampilkan simulasi MD dari 
bahan aluminium namun dari segi keterpakaiannya untuk pembelajaran di 
sekolah belum dilakukan sehingga perlu dilakukan penelitian lanjutan yang 
dapat memperluas penggunaan simulasi MD ini dalam pembelajaran terutama 
fisika di SMA dan institusi pengusul yaitu Universitas Terbuka sebagai salah 
satu institusi yang berwenang dalam meningkatkan kualifikasi guru-guru di 
Indonesia.  
 
Berikut merupakan langkah-langkah pembuatan desain  yang telah 
dilaksanakan. 
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Tabel 3. Prosedur Pengembangan Prototipe Simulasi Dinamika Molekul 
 
No Kegiatan 
1.  Penelusuran Pustaka dan analisis kurikulum fisika SMA 
2.  Pemilihan topik materi yang sesuai untuk dikembangkan simulasinya 
3.  Mengembangkan draft garis besar pengembangan multi media 
4.  Mereviu draft garis besar pengembangan multi media 
5.  Merevisi draft garis besar pengembangan multimedia 
6.  Instalasi program simulasi MD dikomputer 
7.  Mereviu hasil keluaran program 
8.  Mengembangkan draft flowchart dan story board untuk pembelajaran 
9.  Mereviu draft flowchart dan story board untuk pembelajaran 
10.  Merevisi draft flow chart dan story board untuk pembelajaran 
11.  Perancangan Simulasi berdasarkan flowchart dan storyboard 
 
 
B.  Tampilan Simulasi 
Setelah program LAMMPS dipanggil dan dijalankan maka lembar/layar pertama 
yang ditampilkan adalah informasi seperti pada Gambar 3.  Hasil dari simulasi 
menurut Gambar 2 adalah seperti di bawah ini. 
 
Gambar 3.  Tampilan step awal simulasi LAMMPS 
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Data-data hasil simulasi meliputi step integrasi, temperatur, energi potensial, energi 
total dan sebagainya sesuai script input.  Pada penelitian ini simulasi dijalankan 
dalam 130000 step integrasi dengan algoritman Verlet. Untuk mengetahui temperatur 
titik lebur logam Al, maka kita buka file log,lammps dan kita plot data temperatur T 
(sumbu horizontal) dengan energi total sistem ET (sumbu vertikal) dengan Microsoft 
Excel.    Dari grafik T-ET terlihat bahwa daerah dimana terjadi perubahan tiba-tiba 
energi total. Gambar 4 memperlihat grafik T-ET untuk logam Al. 
 
Gambar 4.  Grafik T-ET untuk perubahan fase padat-cair logam Al 
Dari Gambar 4 perubahan fase terjadi antara T1 dan T2.  Untuk hasil simulasi terbaik 
maka seharusnya perubahan hanya terjadi pada satu garis, yaitu pada satu nilai T.  
Pada hasil simulasi terdapat dua titik T1 san T2.  Namun bisa diambil pendekatan 
dengan nilai tengahnya  yaitu: 
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−=        (10) 
Dari data hasil simulasi dan berdasarkan penafsiran terhadap grafik T-ET pada 
Gambar 4, dan menggunakan pers.(7) maka dapat dihitung temperatur titik lebur 
logam Al adalah sekitar T = 1059,75 K  pada step integrasi ke 78200.   
Perubahan fase dari padat menjadi cair dapat digambarkan lebih informatif 
berdasarkan gambaran strukur mikroskopik material, yaitu dengan melihat posisi 
atom-atom penyusun material.  Pada studi ini material aluminium sebelum diberikan 
panas yang makin meningkat adalah kristal berstruktur FCC seperti pada Gambar 5 di 
bawah ini.  Konstanta kisi untuk Al dapat dilihat pada file script input.  Gambar 
struktur mikro dikerjakan dengan program code Jmol yang dapat diunduh dari 
website www.jmol.org.  File yang diplot adalah posisi-posisi 1280 atom Al yang 
menyusun material untuk berbagai temperatur.  File-file koordinat (x,y,z) dapat 
dilihat pada file dump dengan nama Al.xyz). 
   
Gambar 5.  Konfigurasi awal logam Al struktur kristal FCC untuk simulasi (dengan 
code vizualisasi Jmol 
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Simulasi dijalankan dan dimulai dari temperatur T nol absolut pada step ke nol 
kemudian temperatur dinaikan secara gradual sepanjang simulasi sampai mencapai 
temperatur 1950,51 K pada step ke 130000.   Pada Gambar 6 memperlihatkan hasil 
simulasi setelah step ke 60000 (T= 840,49 K) struktur alumunium masih belum 
sepenuhnya mencair, sedangkan pada step ke 70000 (T = 1011,11 K) sudah lebih 
acak atom-atomnya.  Pada step ke 80000 terlihat material Al sudah meleleh 
seluruhnya. 
   
Gambar 6.  Gambaran struktur mikro dari Aluminium untuk berbagai temperatur 
 
Dari gambar 6 dapat kita lihat antara T = 1011,11K dan T = 1015,07 K terjadi 
perubahan struktur yang dramatis dari cenderung padat ke keadaan fase cair. Oleh 
karena itu prediksi temperatur titik lebur dicapai pada T = 1059,75 K  adalah 
beralasan.  Gambar 7 memperlihatkan struktur mikro alumunium pada T = 1950,51 K 
(pada step 130000) jauh diatas titik lebur.  Namun terlihat bahwa struktur mikro 
bahan Al pada step 130000 mirip dengan struktur bahan pada T = 1015,07 K pada 
step 80000.  Oleh karena itu pada step ke 80000 bahan diprediksi sudah masuk fase 
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cair, sedangkan titik lebur dimana terjadi perubahan dari padat ke cair diprediksi pada 
T = 1059,75 K .  
 
Gambar 7.  Struktur mikro Aluminium pada T = 1950,51 K pada step 130000 
 
Hasil simulasi sudah dapat di akses pada alamat lims.unja.ac.id/MolDyn.html.  
 
Simulasi dinamika molekul untuk sistem real dan kompleks adalah kerja komputasi 
yang sangat berat, sehingga sangat memerlukan fasilitas komputasi yang memadai.   
(http://www.ks.uiuc.edu/Development/Computers/). Diperlukan processor yang sangat 
cepat dan tangguh pada instalasi. Anggaran penelitian sangat diperlukan untuk 
upgrading kemampuan komputasi. Sebelum upgrading, simulasi MD dengan potensial 
sederhana Lennard-Jones hanya untuk 5 jenis atom (FeNiCrPbBi) memerlukan waktu 
evaluasi sekitar satu minggu untuk studi satu kandidat bahan material (Arkundato et.al 
2009). Hasil yang dicapai masih dalam rentang terbatas temperatur. Pada penelitian 
berikutnya seperti yang diajukan dalam proposal ini, menggunakan potensial EAM, 
maka dengan komputer yang sama yang sudah ada, waktu yang diperlukan jauh lebih 
lama untuk jumlah jenis atom yang lebih banyak berkaitan dengan komposisi atom. 
Untuk efektivitas dan akurasi hasil penelitian maka perlu dilakukan upgrading pada 
kemampuan komputer yang sudah ada.  
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BAB 6. RENCANA TAHAPAN BERIKUTNYA 
Rencana yang akan dilakukan pada penelitian berikutnya adalah (1) mengujicobakan 
hasil simulasi dinamika molekul pada pembelajaran di sekolah (2) mengumpulkan 
data hasil belajar, (3) mengumpulkan data pendukung lainnya (4) menganalisis data, 
(5) menentukan seminar yang akan diikuti dan jurnal yang dituju untuk pengiriman 
artikel dan (6) membuat artikel dari laporan penelitian. 
 
BAB 7. KESIMPULAN DAN SARAN 
 
Studi pengembangan simulasi komputer dan perangkat pembelajarannya telah 
dilakukan. Penelitian ini baru pada tahap hasil simulasi dinamika molekul yang 
menghasilkan  visualisasi yang sangat baik dan informative serta realtime. Simulasi 
ini telah menghasilkan simulasi penggambaran perwujudan zat Aluminium. Untuk 
saran selanjutnya akan dilakukan tahap uji coba produk media pembelajaran sehingga 
dapat diterapkan dan digunakan dalam pembelajaran fisika. Bahwa penggunaan 
media pembelajaran ini masih memiliki banyak kekurangan, untuk itu diperlukan 
saran dan masukan dari para ahli media dan materi guna penyempurnaan produk yang 
lebih baik. 
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Mikrajuddin Abdullah, Widayani, 
Massimo Celino, Numerical Study: 
Iron Corrosion-Resistance in Lead-
Bismuth Eutectic Coolant by  
Molecular Dynamics Method 
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a. Artoto Arkundato et al., Si-xC1-x02 Alloys: A Possible Route to Stabilize 
Carbon-Base Silica-Like Solids, Solid State Communication, 144,(2007) 273-
276, Elseiver 
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b. Artoto Arkundato, Zaki Suud, Mikrajuddin Abdullah, Widayani, Study  of  
liquid lead  corrosion  of  fast  nuclear  reactor and its mitigation by using 
molecular dynamics method.  Diterima untuk diterbitkan di International 
Journal of Applied Physics and Mathematics, Vol.3 No.1, 2013.   
c. Artoto Arkundato, Zaki Suud, Mikrajuddin Abdullah, Widayani Sutrisno, 
Molecular dynamic simulation on iron corrosion-reduction in high 
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G. PENGABDIAN MASYARAKAT 
1. 2000,  Pelatihan Fisika di SMA Genteng Banyuwangi 
2. 2005, Pelatihan Guru-Guru SMA Jenggawah, Jember 
 
H.  PEMROGRAMAN/SOFTWARE 
 
1 Pemrograman C, C++ 
2 Pemrograman Fortran 
3 Pemrograman Basic/TBasic 
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4 Pemrograman Delphi 
5 Visual Basic Application (VBA) 
6 Linux Os 
7 Dinamika Molekuler dgn code:  MOLDY, 
LAMMPS, ISSACS, Packmol, Jmol, VMD, 
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8 Windows Movie Maker 
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I.  LAIN-LAIN 
 
1. 14-17 November 2011,  Organizing Cometee in The 3rd International Conference 
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(ICANSE) 2011, Hotel Aston, Denpasar, Bali, 
Indonesia. 
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Abstrak 
 
Simulasi dinamika molekuler adalah salah metode komputasi material yang handal 
untuk memprediksi sifat-sifat fisis termodinamik padatan, cairan dan gas.  Dengan 
metode dinamika molekuler gerak atom-atom dan hasil perubahan wujud zat dapat 
dipelajari dan divisualisasikan dengan sangat baik dan informatif karena mampu 
menggambarkan susunan atom-atom bahan selama proses perubahan wujud 
berlangsung, dimana hal ini susil diamati secara eksperimen.  Penelitian ini bertujuan 
untuk menggambarkan aplikasi metode dinamika molekuler pada studi perubahan 
wujud zat.  Untuk mengamati adanya perubahan wujud zat, simulasi dijalankan dan 
dimulai dari temperatur T nol absolut pada step ke nol kemudian temperatur dinaikan 
secara gradual sepanjang simulasi sampai mencapai temperatur 1950,51 K pada step 
ke 130000. Perubahan wujud dari padat ke cair yang tidak lain adalah berkaitan 
dengan temperatur leleh bahan, dapat diamati dengan melihat adanya perubahan yang 
tajam pada kurva Temperatur-Energi Total. Dari hasil simulasi dengan program MD 
Lammps setelah step ke 60000 (T= 840,49 K) memperlihatkan bahwa dengan 
bantuan program Jmol untuk analisis struktur bahan diketahui bahwa struktur 
alumunium masih belum sepenuhnya mencair, sedangkan pada step ke 70000 (T = 
1011,11 K) sudah lebih acak atom-atomnya yang memperlihatkan kecenderungan 
sifat-sifat struktur cair. Oleh karena itu temperatur titik lebur logam Al pada 
penelitian ini diprediksi pada nilai sekitar T = 1059,75 K  pada step integrasi ke 
78200. Selanjutnya metode dinamika selain dapat digunakan untuk menghitung titik 
leleh bahan, metode ini mempunyai kelebihan dapat digunakan untuk membantu 
dalam proses belajar-mengajar Fisika di kelas karena hasil simulasi dapat 
divisualisasikan dengan sangat baik dan informative serta realtime. 
Kata Kunci: Metode Dinamika Molekul, Perubahan Wujud Zat, Titik Leleh Bahan, 
LAMMPS, Jmol. 
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PENDAHULUAN 
 Metode dinamika molekul merupakan salah satu metode komputasi dalam 
fisika yang popular untuk mensimulasikan gerak partikel, atom, molekul sampai 
untuk obyek berukuran besar seperti planet dalam galaksi.  Dengan metode dinamika 
molekul gerak atom-atom bahan jika mengalami pengaruh dari luar seperti 
pemanasan, dapat amati dengan mudah.  Secara ringkas metode simulasi dinamika 
molekul ini memerlukan informasi posisi-posisi (koordinat) awal partikel, atom atau 
obyek penyusun sistem sebelum simulasi, kondisi lingkungan yang akan 
disimulasikan (temperatur, tekanan, rapat partikel, dan lain-lain), fungsi potensial 
untuk interaksi antar partikel, atom, molekul atau obyek yang akan disimulasikan dan 
spesifikasi obyek yang disimulasikan (massa, muatan, jumlah atom, dan lain-lain).  
Pada dasarnya dinamika molekul memerlukan informasi yang akurat untuk fungsi 
potensial interaksi tersebut. Semakin akurat fungsi potensial yang menggambarkan 
interaksi antar partikel, atom dan molekul maka semakin akurat hasil simulasi yang 
kita dapatkan.  Di lain pihak, metode dinamika molekul sebenarnya berangkat dari 
pemikiran menyelesaikan persamaan gerak Newton kedua ( dt
pdF

= ) untuk sistem 
dinamik yang dievaluasi dengan syarat awal yang diketahui, dengan gaya interaksi 
dapat diperoleh dari diferensial negatif fungsi potensial.  Solusi persamaan gerak 
Newton ini dapat digunakan mengetahui trayektori sistem yaitu kumpulan koordinat 
partikel/atom/molekul yang membentuk lintasan gerak sepanjang waktu.  Dengan 
demikian metode dinamika molekul secara prinsip dapat diterapkan untuk sistem 
yang sangat kecil (mikroskopis atomistik) sampai untuk sistem sangat besar seperti 
gerak planet.  Berdasarkan informasi trayektori sistem dan teori fisika statistik 
selanjutnya dapat diprediksi besaran-besaran termodinamik sistem seperti temperatur 
akhir, tekanan akhir, energi total, enthalpi sistem dan sebagainya. Tulisan ini 
memaparkan bagaimana metode dinamika molekul diterapkan untuk merancang 
model pembelajaran interaktif untuk mata pelajaran fisika khususnya mengenai 
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konsep fisika perubahan wujud zat dengan besaran fisis titik leleh (melting point).  
Kelebihan dari model ini gambaran mikroskopik struktur bahan selama proses 
perubahan wujud zat, pergerakan atom-atom selama proses pelelehan dapat dianalisis 
dan diperagakan secara visual.   
 
KAJIAN PUSTAKA 
Persamaan Gerak dan Fungsi Potensial 
Gerak partikel klasik dapat diprediksi evolusi geraknya berdasarkan hukum gerak 
Newton yang kedua yang sangat terkenal yaitu, 
iii Frm
 =          (1) 
dengan iF

adalah gaya total yang bekerja pada partikel ke i.  Untuk sistem yang 
konservatif, gaya total tersebut dapat diturunkan dari fungsi potensial U, 
i
N
i r
rrrrUF 

∂
∂
−=
), . . .,,( 321
       (2) 
Potensial antar-atom (interatomic potential) U(r) seperti telah disampaikan diatas 
adalah hal yang krusial untuk simulasi dinamika molekul. Problem fisis dengan 
demikian telah disederhanakan dengan hanya mencari rumusan yang tepat untuk 
fungsi energi potensial tersebut sebagai fungsi dari hanya koordinat-koordinat atom.  
Pada umumnya potensial untuk sistem material adalah rumit sehingga persamaan 
gerak Newton perlu dipecahkan secara numerik.  Salah satu fungsi  potensial yang 
sangat terkenal yang sering digunakan adalah potensial Lennard-Jonnes yang dapat 
dikonversi menjadi gaya berbentuk [1,2,3,4,5,6,7,8]. 
 ∑
≠ 








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
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
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
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

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4 8 σσ
σ
ε 
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Pada persamaan tersebut r adalah jarak antar partikel/atom/molekul ke i dan j, σ 
adalah parameter potensial untuk jarak, dan ε adalah parameter potensial untuk 
energi.   
 Metode dinamika molekuler dapat juga diterapkan untuk sistem logam, yaitu 
mendemonstrasikan adanya perubahan wujud (fase) zat dari padatan logam menjadi 
cairan, dan memprediksi titik leleh (lebur) logam.  Logam yang diteliti adalah logam 
Alumunium (Al).  Untuk menggambarkan interaksi antar atom-atom logam, 
digunakan fungsi potensial EAM (embedded atomic methods).  Fungsi potensial ini 
merupakan energi potensial yang diformulasikan cocok untuk logam [9] yang 
berbentuk, 
 ∑∑
≠≠
+





=
ji
i j
ji
i ji rrFU )()( 21 α ββα φρ      (4) 
Dengan I adalah jarak antaran atom ke  dan ,  adalah fungsi potensial 
pasangan,   adalah kontribusi untuk rapat muatan elektron dari atom  tipe  pada 
lokasi  atom , dan  adalah fungsi (embedding) yang menggambarkan energi yang 
diperlukan untuk menempatkan atom  tipe  ke dalam awan elektron.  Untuk 
menyederhanakan masalah, maka perhitungan hanya diperhitungkan untuk radius 
tertentu dari sekian banyak atom dan elektron yang ada.  Untuk sistem dari satu jenis 
elemen, seperti yang dilakukan pada penelitian ini, maka ada tiga fungsi scalar yang 
harus ditentukan: Fungsi interaksi pasangan, fungsi embedding dan fungsi kontribusi 
awan elektron.Untuk sistem alloy dua jenis elemen maka potensial EAM memerlukan 
tujuh fungsi: tiga untuk interaksi pasangan (A-A, A-B, B-B), dua fungsi embedding, 
dan dua fungsi kontribusi awan elektron. Umumnya fungsi-fungsi ini diberikan dalam 
format tabel.Berbagai potensial EAM untuk logam dapat diunduh dari website NIST 
[10]. 
Solusi Numerik 
62 
 
Selanjutnya yang tak kalah penting adalah algoritma yang digunakan untuk 
memecahkan secara numerik persamaan gerak partikel.  Salah satu algoritma yang 
digunakan adalah algoritma Verlet-Velocity yang sangat popular dimana kecepatan, 
percepatan dan posisi dihitung bersama pada waktu t: 
       (5) 
      (6) 
dengan ∆t  adalah selisih waktu antara dua posisi yang berturutan (time mesh), a 
adalah percepatan dan v adalah kecepatan.  
 
 
METODOLOGI  
Simulasi dinamika molekul adalah metode simulasi yang salah satunya dapat 
menggambarkan proses-proses mikroskopik atom dengan menggunakan program 
komputer yang dirancang. Program simulasi dinamika yang digunakan adalah 
LAMMPS, yang dapat diunduh dari website http://lammps.sandia.gov.  Kode 
LAMMPS dipilih karena mempunyai banyak fasilitas untuk perhitungan-perhitungan 
besaran fisis yang ingin diketahui [11].  
Berikut adalah tahapan pengembangan simulasi dan implementasinya serta diagram 
alur untuk mengoperasikan  simulasi tersebut. Simulasi MD (molecule dinamic) 
umumnya mengandung beberapa tahapan: 
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(a) Konstruksi model potensial interaksi U(r) untuk sistem material, 
(b) Inisiasi posisi-posisi r0 dan kecepatan-kecepatan v0 (momentum), 
(c) Perhitungan gaya dan trayektori atom-atom dengan metode numerik, (metode 
Verlet) 
(d) Analisis trayektori-trayektori atom-atom sistem untuk mendapatkan besaran-
besaran termodinamika/fisis yang dinginkan. 
Gambar 1 adalah tampilan depan dari website LAMMPS tersebut. 
 
Gambar 1.  Tampilan depan website LAMMPS 
 
Selanjutnya bagaimana simulasi sistem logam Aluminium dapat dilakukan langkah-
langkahnya dapat diringkas dalam diagram alur sebagai berikut (Gambar 2): 
 
 
 
(1) Unduh code LAMMPS (pilih 
Windows) dari 
http://lammps.sandia.gov 
dan menyimpan ke PC 
dalam folder sembarang 
(2)  Unduh file potensial EAM 
(pilih misal untuk Al) dari 
http://www.ctcms.nist.gov/p
otentials/ simpan di folder 
yang sama 
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Gambar 2.  Diagram alir langkah-langkah penelitian 
 
 
 
 
HASIL DAN PEMBAHASAN 
1. Tampilan Simulasi 
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Setelah program LAMMPS dipanggil dan dijalankan maka lembar/layar pertama 
yang ditampilkan adalah informasi seperti pada Gambar 3.  Hasil dari simulasi 
menurut Gambar 2 adalah seperti di bawah ini. 
 
Gambar 3.  Tampilan step awal simulasi LAMMPS 
2. Prediksi temperatur leleh logam Aluminium 
Data-data hasil simulasi meliputi step integrasi, temperatur, energi potensial, energi 
total dan sebagainya sesuai script input.  Pada penelitian ini simulasi dijalankan 
dalam 130000 step integrasi dengan algoritman Verlet. Untuk mengetahui temperatur 
titik lebur logam Al, maka kita buka file log,lammps dan kita plot data temperatur T 
(sumbu horizontal) dengan energi total sistem ET (sumbu vertikal) dengan Microsoft 
Excel.    Dari grafik T-ET terlihat bahwa daerah dimana terjadi perubahan tiba-tiba 
energi total. Gambar 4 memperlihat grafik T-ET untuk logam Al. 
66 
 
 Gambar 4.  Grafik T-ET untuk perubahan fase padat-cair logam Al 
Dari Gambar 4 perubahan fase terjadi antara T1 dan T2.  Untuk hasil simulasi terbaik 
maka seharusnya perubahan hanya terjadi pada satu garis, yaitu pada satu nilai T.  
Pada hasil simulasi terdapat dua titik T1 san T2.  Namun bisa diambil pendekatan 
dengan nilai tengahnya  yaitu: 
 
2
12
1
TT
TT
−
−=         (7) 
Dari data hasil simulasi dan berdasarkan penafsiran terhadap grafik T-ET pada 
Gambar 4, dan menggunakan pers.(7) maka dapat dihitung temperatur titik lebur 
logam Al adalah sekitar T = 1059,75 K  pada step integrasi ke 78200.   
Perubahan fase dari padat menjadi cair dapat digambarkan lebih informatif 
berdasarkan gambaran strukur mikroskopik material, yaitu dengan melihat posisi 
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atom-atom penyusun material.  Pada studi ini material aluminium sebelum diberikan 
panas yang makin meningkat adalah kristal berstruktur FCC seperti pada Gambar 5 di 
bawah ini.  Konstanta kisi untuk Al dapat dilihat pada file script input.  Gambar 
struktur mikro dikerjakan dengan program code Jmol yang dapat diunduh dari 
website www.jmol.org.  File yang diplot adalah posisi-posisi 1280 atom Al yang 
menyusun material untuk berbagai temperatur.  File-file koordinat (x,y,z) dapat 
dilihat pada file dump dengan nama Al.xyz). 
   
Gambar 5.  Konfigurasi awal logam Al struktur kristal FCC untuk simulasi (dengan 
code vizualisasi Jmol 
Simulasi dijalankan dan dimulai dari temperatur T nol absolut pada step ke nol 
kemudian temperatur dinaikan secara gradual sepanjang simulasi sampai mencapai 
temperatur 1950,51 K pada step ke 130000.   Pada Gambar 6 memperlihatkan hasil 
simulasi setelah step ke 60000 (T= 840,49 K) struktur alumunium masih belum 
sepenuhnya mencair, sedangkan pada step ke 70000 (T = 1011,11 K) sudah lebih 
acak atom-atomnya.  Pada step ke 80000 terlihat material Al sudah meleleh 
seluruhnya. 
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Gambar 6.  Gambaran struktur mikro dari Aluminium untuk berbagai temperatur 
 
Dari gambar 6 dapat kita lihat antara T = 1011,11K dan T = 1015,07 K terjadi 
perubahan struktur yang dramatis dari cenderung padat ke keadaan fase cair. Oleh 
karena itu prediksi temperatur titik lebur dicapai pada T = 1059,75 K  adalah 
beralasan.  Gambar 7 memperlihatkan struktur mikro alumunium pada T = 1950,51 K 
(pada step 130000) jauh diatas titik lebur.  Namun terlihat bahwa struktur mikro 
bahan Al pada step 130000 mirip dengan struktur bahan pada T = 1015,07 K pada 
step 80000.  Oleh karena itu pada step ke 80000 bahan diprediksi sudah masuk fase 
cair, sedangkan titik lebur dimana terjadi perubahan dari padat ke cair diprediksi pada 
T = 1059,75 K .  
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Gambar 7.  Struktur mikro Aluminium pada T = 1950,51 K pada step 130000 
 
SIMPULAN DAN SARAN 
Dengan metode simulasi dinamika molekul dapat diprediksi dengan bahwa titik lebur 
logam Aluminium (Al) adalah pada T = 1059,75 K.  Gambaran struktur mikro bahan 
Aluminium mulai dari padatan, setengah padat sampai dalam bentuk fase cair dengan 
baik dan informatif dapat dijelaskan berdasarkan data hasil simulasi LAMMPS yang 
divisualisasikan menggunakan program Jmol.  Dengan gambaran lengkap mulai dari 
pilihan fungsi potensial EAM yang dapat diganti-ganti untuk berbagai bahan logam 
dan visualisasi data yang informatif dengan Jmol maka model disimulasi dinamika 
molekuler ini diharapkan dapat diterapkan untuk model pembelajaran konsep fisika 
perubahan wujud berbagai zat untuk siswa SMA.  Penerapan untuk material selain 
Aluminium dilakukan dengan mengganti file potensial EAM yang sesuai untuk 
logam yang ingin dipelajari.  Program LAMMPS dapat digunakan untuk mempelajari 
besaran fisis yang lain selain temperature yang merupakan pengembangan untuk studi 
lain.  Sebagai saran maka untuk mendukung kesimpulan ini dapat dilakukan 
penelitian dengan menerapkan model pembelajaran di ruang kelas sekolah untuk 
mengetahui tingkat penyerapan siswa pada mata pelajaran dimaksud. Hal ini karena 
metode dinamika molekuler untuk media pembelajaran fisika perubahan wujud 
menurut sepengetahuan peneliti belum pernah dilakukan peneliti lain, dan juga 
biasanya metode dinamika molekuler hanya diajarkan pada tingkat universitas.  
Namun demikian dengan hanya mengambil hal-hal yang penting saja dari metode 
dinamika molekuler (MD) (Lammps) yang tepat untuk digunakan siswa SMA maka 
peneliti menganggap metode MD ini dapat diterapkan untuk pembelajaran fisika 
interaktif.  
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